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図 2 第 1，2，3 世代 SWCNT 材料．カイラル(6,5)の
SWCNT を濃縮した試料については，濃縮前後のフォト
ルミネッセンス（PL）スペクトルを示す．金属（半導体）
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そこで，i 番目のバンドルに属する SWCNT の平均直径
を 2Ri，バンドル内で隣り合う SWCNT の間のギャップ
距離を gi，格子定数を ai = 2Ri + gi とおくと，SWCNT の
粉末X 線回折強度 I(Q)は，各バンドルからの回折の和と
して次のように表せる． 
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ここで，i 番目の SWCNTバンドルの体積をVi，SWCNT






つピーク関数  iGP で近似し，等価な散乱の数を表す多
重度因子を  iGN とすれば，(11)式は次のように近似で
きる． 
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筒ベッセル関数 0J に比例する．すなわち，R を SWCNT
の半径，r  を SWCNT の中心軸からの位置ベクトルとし
て， 
   RQJRdVrQirFi   002'exp)'(  
   (13) 







合は，幅が異なるピーク関数  iGP の足し合せによって
表現する．（細いバンドルは，幅広の回折線，したがって
幅広のピーク関数  iGP を与える．） 
 SWCNT バンドル試料の XRD パターンの特徴は，バ
ンドルが細い（100 Å程度）こと，そしてバンドルを構
成するSWCNTの直径が太い (10 – 20 Å) ことに起因す
る．バンドルが細い，すなわちコヒーレンス長が短いた
めに，各ピーク関数の半値全幅は 0.06 A-1 – 0.09 A-1程度






な直径（13.6 Å）の SWCNT に対して計算された XRD
























まず図 5 に，デバイの式（3.1 節を参照）を用いて計算
したXRD パターンと，均一電子モデル（4.1 節を参照）
を用いて計算した XRD パターンの比較を示す．この 2
つの回折パターンの決定的な違いは，Q=3.0 - 4.0 Å-1と





 次に，グラフェン，およびカイラリティの異なる 5 種
類の SWCNT について計算された XRD パターンを図 6
に示す．計算は全て，デバイの式を用いて行われた．図
より，XRD パターンは SWCNT のカイラリティによって
敏感に変化することが分かる．すなわち， nm  や
nm  の SWCNT の回折はQ=5.0 – 6.0 Å-1付近（グラ
フェンの 11 ブラッグピーク位置近傍）で鋭いピークをも













図 5 デバイの式を用いて計算した XRD パターン（実
線）と，均一電子モデルを用いて計算した XRD パター
ン（破線）の比較．デバイの式による計算は，カイラル

























プレート（IP）を感光させる．図 7 は IP から読み取った
2 次元回折像である．1 次元の X 線回折強度－散乱角
（ 2I ）プロットは，この回折像の中心を通る細い
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短冊状の領域内で回折強度を積分することにより求める．
実験に用いる放射光の波長は 1.00 Åである． 
XRD 測定用の SWCNT 試料は，0.5 mmφ または 0.7 
mmφ の石英キャピラリーに詰め，SWCNT の空洞内部や
外部の吸着物質を除去するために，ロータリーポンプで





図 7 SWCNT 試料の 2 次元回折像．X 線回折強度は，







5.2 SWCNT バンドル試料の評価 
 試料評価の一例として，実験により得られた XRD パ
ターンと，均一電子モデルによって計算された XRD パ
ターンの比較を図 8 に示す．図より，均一電子モデルは
実際の SWCNT バンドル試料の XRD パターンをよく再
現することが分かる．この計算によって決定された，試
料を特徴づけるパラメータを表 1 に示す． 
それぞれの回折ピークはSWCNTバンドルの 2次元三
角格子で指数付けできる．試料B, C, D では，指数 11 に
あたるブラッグピークが消失しているように見えるが，
これには 2 つの要因がある．1 つ目は，これらの試料で
は SWCNT の直径分布が大きいために，ピークがブロー
ドになることである．2 つ目は，SWCNT 直径が大きく
なるにつれて，ベッセル関数 )(0 RQJ の振動周期が短く
なり， 0)(0 RQJ となる位置が 11 ピーク位置に接近
することである． 
 一方，Q=0.3 - 0.4 Å-1近傍の顕著なピークは，指数 10
にあたるブラッグピークであり(20)，SWCNT の平均直径
の増加に従ってピーク位置が低Q方向にシフトしている
































図 9  10 ピーク位置X と SWCNT 直径D の関係．縦軸















まず，カイラル(6, 5)の SWCNT は，ゲルカラム分離法
(13)と密度勾配超遠心法(11),(12)を組み合わせて用いること











った．図 10 の下部には，円筒方向に 1 %膨張させた(6, 
5)SWCNTの模式図を示した．結合長 d2 = d3 = 1.421 Åは，
グラファイトの結合長とほぼ等しい．一方で，チューブ
軸とほぼ垂直である d1は，グラファイトよりわずかに大
きい．この結果は， nm  の SWCNT の炭素原子間結合
長に対する第一原理計算の結果(23),(24)と半定量的に一致
している． 
 同様の手法を用いて，金属型 SWCNT 濃縮試料のカイ
ラル同定を行った．その結果，用いた試料の主成分はカ
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